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Ìåòîäîì ïîðîøêîâî¿ ðåíòãåí³âñüêî¿ äèôðàêö³¿ âèâ÷åíî êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó òåð-

íàðíèõ ñïîëóê: NdCu5Ga6 (äèôðàêòîìåòð ÄÐÎÍ-4.0, FeK-âèïðîì³íþâàííÿ, ñòðóê-

òóðíèé òèï (ÑÒ) BaCd11, ñèìâîë Ï³ðñîíà (ÑÏ) tI48, ïðîñòîðîâà ãðóïà (ÏÃ) I41/amd,

a=10,298(2) Å, c=6,625(2) Å, RB=0,0478, Rp=0,0454, 2=2,89), GdCu6,87Ga4,13 (äèôðàê-

òîìåòð ÄÐÎÍ-4.0, FeK-âèïðîì³íþâàííÿ, ÑÒ BaCd11, ÑÏ tI48, ÏÃ I41/amd,

a=10,2687(15) Å, c=6,60034(10) Å, RB=0,0414, Rp=0,0274, 2=1,86); YbCu4,75Ga6,25 (äèô-

ðàêòîìåòð STOE STADI P, CuK1-âèïðîì³íþâàííÿ, ÑÒ BaCd11, ÑÏ tI48, ÏÃ

I41/amd, a=10,3088(11) Å, c=6,6136(8) Å, RB=0,03854, Rp=0,0348, 2=3,46). Ñòðóêòó-

ðà ñïîëóê R(Cu,Ga)11 áëèçüêîñïîð³äíåíà äî ñòðóêòóðíîãî òèïó SmCu6,2Ga4,8 â³äïî-

â³äíî äî íàéáëèæ÷îãî êîîðäèíàö³éíîãî îòî÷åííÿ íàâêîëî íàéìåíø åëåêòðîíåãà-

òèâíèõ àòîì³â. Îáèäâà ñòðóêòóðí³ òèïè ðåàë³çóþòüñÿ íà ðîçð³ç³ 8,33 àò.% R â ïî-

òð³éíèõ ñèñòåìàõ R–Cu–Ga. Ñòðóêòóðó äîñë³äæåíèõ ñïîëóê ìîæíà âèâåñòè ç á³íàð-

íèõ (RCu6, RGa6) ³ òåðíàðíèõ (R2(Cu,Ga)17, R(Cu,Ga)12) ôàç. Âñ³ ñòðóêòóðí³ òèïè

õàðàêòåðèçóþòüñÿ ïîë³åäðîì ó âèãëÿä³ ãåêñàãîíàëüíî¿ ïðèçìè ç ð³çíîþ ê³ëüê³ñòþ

äîäàòêîâèõ àòîì³â. Ó ñòðóêòóð³ ñïîëóê R(Cu,Ga)11 íàéáëèæ÷å êîîðäèíàö³éíå îòî-

÷åííÿ íàâêîëî àòîì³â ð³äê³ñíîçåìåëüíèõ ìåòàë³â òðàíñôîðìóºòüñÿ ó ãåêñàãîíàëüíó

àíòèïðèçìó ç äåñÿòüìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè.
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Âñòóï
Ïîòð³éí³ ñèñòåìè çà ó÷àñòþ ð³äê³ñíîçåìåëü-

íîãî ìåòàëó (ÐÇÌ ÷è R), ì³ä³ òà ´àë³þ õàðàêòå-
ðèçóþòüñÿ óòâîðåííÿì íèçêè ñïîëóê â ÷àñòèí³
ñèñòåìè ç ì³í³ìàëüíèì âì³ñòîì ð³äê³ñíîçåìåëü-
íèõ ìåòàë³â (ÐÇÌ). Òàê, â äîñë³äæåí³é íàìè ñè-
ñòåì³ Gd–Cu–Ga ïðè 870 K â çîí³ äî 20 àò.%
Gd ðåàë³çóþòüñÿ ñòðóêòóðí³ òèïè ThMn12, BaCd11,
Th2Zn17, CaCu5, BaAl4 [1]. Ïðîòÿãîì çíà÷íîãî
ïðîì³æêó ÷àñó ñèñòåìè R–Cu–Ga, òåðíàðí³ ́ àë-
³äè ì³ä³ òà ÐÇÌ ö³êàâëÿòü áàãàòüîõ äîñë³äíèê³â
ÿê ð³çíîìàí³òòÿì ³ ñïåöèô³êîþ êðèñòàë³÷íèõ
ñòðóêòóð ñïîëóê, òàê ³ ¿õ ô³çè÷íèìè âëàñòèâîñ-
òÿìè. Òàê, àâòîðè [2,3] âèÿâèëè ôåðîìàãí³òí³
ïåðåõîäè äëÿ ³íòåðìåòàë³ä³â RCuGa3 (R – Pr, Nd,
Sm) ïðè 3–4 K, òîä³ ÿê LaCuGa3 õàðàêòåðèçóºòü-

ñÿ íåìàãí³òíîþ, a GdCuGa3 – àíòèôåðîìàãí³ò-
íîþ ïîâåä³íêîþ ïðè íèçüêèõ òåìïåðàòóðàõ.
Ñòðóêòóðó ³ âëàñòèâîñò³ ñïëàâ³â DyCuxGa4–x–

(x=1,2–0,05) âèâ÷èëè àâòîðè ïðàö³ [4], ÿê³ äîñ-
ë³äæóâàëè á³íàðí³ ³ òåðíàðí³ ´àë³äè. Óñ³ ñïëàâè
DyCuxGa4–x– (x=1,2–0,05) º ïàðàìàãíåòèêàìè
ïðè òåìïåðàòóð³ 300–650 K. Íîâ³ òåðíàðí³ ´àë³-
äè ³òåðá³þ Yb6(CuGa)50 ³ Yb6(CuGa)51 ñèíòåçóâà-
ëè ³ äîñë³äèëè â ðîáîò³ [5] òà ïðîäåìîíñòðóâàëè
ñòðóêòóðíèé âçàºìîçâ’ÿçîê ì³æ íèìè.

Â ë³òåðàòóð³ çóñòð³÷àþòüñÿ ñóïåðå÷ëèâ³ äàí³
ïðî òåðíàðí³ ôàçè R(Cu, Ga)11, ÿê³ íàëåæàòü äî
ñòðóêòóðíîãî òèïó BaCd11: òàê, ä³ëÿíêà ãîìîãåí-
íîñò³ ð³çíî¿ ïðîòÿæíîñò³ âèÿâëåíà ò³ëüêè äëÿ ôàç
CeCu6,56–7,28Ga4,44–3,72, NdCu6,2–7,2Ga4,8–3,8 [6] òà
GdCu6,8–6,5Ga4,2–4,5 [7], ñïîëóêè òî÷êîâîãî ñêëàäó
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óòâîðþþòüñÿ ç Y, Pr, Sm, Dy òà Tb, îäíàê, ñòðóê-
òóðí³ ïàðàìåòðè âèçíà÷åí³ äëÿ ³íòåðìåòàë³ä³â
YCu6,82Ga4,18, YCu6,7Ga4,3 [8], CeCu7,1Ga3,9 [6] òà
ãðóïè ³çîñòðóêòóðíèõ ñïîëóê RCu6,8Ga4,2 (R=Pr,
Nd, Gd, Tb) [9]. Îêð³ì öèõ ñïîëóê, çíàéäåí³ òà-
êîæ íàäñòðóêòóðè: YCu6,15Ga4,48, SmCu6,2Ga4,8,
GdCu6,2Ga4,8 (ÑÒ SmCu6,2Ga4,8) [6,8–10]. Òî÷í³
äàí³ ïðî êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó äîçâîëÿþòü
ñïðîãíîçóâàòè ³ âèâ÷èòè ô³çè÷í³ âëàñòèâîñò³ òåð-
íàðíèõ ³íòåðìåòàë³ä³â.

Ìåòîäèêà åêñïåðèìåíòàëüíèõ äîñë³äæåíü
Cïëàâè ìàñîþ 1 ã âèãîòîâëÿëè â åëåêòðî-

äóãîâ³é ïå÷³ ç âîëüôðàìîâèì åëåêòðîäîì íà
ì³äíîìó âîäîîõîëîäæóâàíîìó ïîä³ â àòìîñôåð³
î÷èùåíîãî àðãîíó ç íàâàæîê ìåòàë³â âèñîêî¿
÷èñòîòè: íåîäèìó ÍÌ-2 (99,72 ìàñ.% Nd), ãàäîë³-
í³þ ÃäÌ-1 (99,95 ìàñ.% Gd), ³òåðá³þ (99,90 ìàñ.%
Yb), ì³ä³ ÌÎÊ (99,83 ìàñ.% Cu) òà ´àë³þ Ãë0
(99,99 ìàñ.% Ga). Ãåòåðîì ñëóãóâàâ ãóá÷àñòèé
òèòàí. Ñêëàä ñïëàâ³â êîíòðîëþâàëè ïîð³âíÿí-
íÿì ìàñè øèõòè òà âèãîòîâëåíèõ çðàçê³â. Ïðè
â³äõèëåíí³ ìàñè á³ëüøå 1% çðàçêè âèãîòîâëÿëè
ïîâòîðíî. Ñïëàâè ãîìîãåí³çóâàëè ïðè 870 K
ïðîòÿãîì 750 ãîä ó âàêóóìîâàíèõ êâàðöîâèõ
àìïóëàõ. Òåìïåðàòóðó â³äïàëó âèáèðàëè, âèõî-
äÿ÷è ç òåìïåðàòóð ïëàâëåííÿ â³äîìèõ á³íàðíèõ,
òåðíàðíèõ ôàç òà åâòåêòèê ó äîñë³äæóâàí³é òà
ñïîð³äíåíèõ ïîòð³éíèõ ñèñòåìàõ. Â³äïàëåí³ çðàç-

êè ãàðòóâàëè ó õîëîäí³é âîä³ áåç ðîçáèâàííÿ
àìïóë.

Ðåíòãåí³âñüêèé ôàçîâèé àíàë³ç âèêîíóâà-
ëè çà äèôðàêòîãðàìàìè ïîðîøêó, îòðèìàíèìè
íà äèôðàêòîìåòð³ ÄÐÎÍ-2Ì (FeK-âèïðîì³íþ-
âàííÿ, 2002900, êðîê ñêàíóâàííÿ 0,050, ÷àñ
ñêàíóâàííÿ â òî÷ö³ 10 ñ). Ïîðîøêîâ³ äàí³ äëÿ
óòî÷íåííÿ ñòðóêòóðíèõ ïàðàìåòð³â îòðèìàëè íà
àâòîìàòè÷íèõ ïîðîøêîâèõ äèôðàêòîìåòðàõ
ÄÐÎÍ-4.0 (FeK-âèïðîì³íþâàííÿ, /2-ìåòîä
çéîìêè) ³ STOE STADI P çà ìåòîäîì Ã³íüº íà
ïðîõîäæåííÿ (âèïðîì³íþâàííÿ CuK1, äåòåêòîð
Image Plate).

Ïðîô³ëüí³ ³ ñòðóêòóðí³ ïàðàìåòðè óòî÷íþ-
âàëè ìåòîäîì Ð³òâåëüäà – ïîð³âíÿííÿì òåîðå-
òè÷íî ðîçðàõîâàíèõ ïðîô³ë³â äèôðàêòîãðàì ç
åêñïåðèìåíòàëüíèìè. Óñ³ ðîçðàõóíêè âèêîíóâà-
ëè ç âèêîðèñòàííÿì êîìïëåêñó ïðîãðàì WinCSD
[11] òà FullProf Suite [12].

Ðåçóëüòàòè äîñë³äæåíü
Ïðè ñèñòåìàòè÷íîìó âèâ÷åíí³ ïîòð³éíî¿

ñèñòåìè Gd–Cu–Ga ïðè 870 K ìè âèÿâèëè, ùî
çîíà ãîìîãåííîñò³ ôàçè äåùî çì³ùåíà â ñòîðîíó
á³ëüøîãî âì³ñòó ì³ä³ GdCu7,13–6,23Ga3,87–4,77 [1], í³æ
GdCu6,8–6,5Ga4,2–4,5 ó àâòîð³â ïðàö³ [6]. Íàìè îäåð-
æàí³ îäíîôàçí³ çðàçêè ñêëàä³â Nd8,5Cu41,5Ga50,
Gd8,5Cu56,5Ga35 òà Yb8,5Cu56,5Ga35, ÿê³ áóëè äîñë³-
äæåí³ ðåíòãåíîãðàô³÷íî. Òåðíàðíà ñïîëóêà

Склад зразка Nd8,5Cu41,5Ga50 Gd8,5Cu56,5Ga35 Yb8,5Cu56,5Ga35 
Склад сполуки NdCu5Ga6 GdCu6,87Ga4,13 YbCu6,72Ga4,28 
Дифрактометр ДРОН-4.0 ДРОН-4.0 STOE STADI P 
Випромінювання, , Å FeK, 1,936 FeK, 1,936 CuK1, 1,540562 
Параметри комірки:   a, Å 10,298(2) 10,2687(15) 10,3088(11) 
                                      c, Å 6,625(2) 6,6003(1) 6,6136(8) 
Об’єм комірки V, Å3 702,54(8) 695,98(4) 702,83(3) 
Густина DХ, гсм–3 8,417(2) 8,415(7) 8,733(3) 
Параметр текстури G, [напрям] 0,918(2), [110] 0,942(3), [001] 0,855(6), [110] 
Інтервал 2, 0/крок, 0/час сканування, c 10–130/0,020/20 20–120/0,020/20 8–110/0,015 
Параметри ширини піків:   U 0,077(2) 0,184(17) 0,025(7) 
                                               V 0,138(12) –0,053(15) 0,053(6) 
                                              W 0,008(1) 0,038(6) 0,006(1) 
Параметр змішування  – 0,696(17) 0,684(14) 
Параметр асиметрії піків  P1 –0,012(7) 0,048(3) 0,031(3) 
Фактори розбіжності:       RB 0,0478 0,0414 0,0385 
                                             RF 0,0565 0,0360 0,055 
                                             Rp 0,0454 0,0274 0,0348 
                                             Rwp 0,0412 0,0340 0,0507 
                                              χ2 2,89 1,86 3,46 
Кількість уточнених параметрів 18 16 17 

 

Òàáëèöÿ 1

Åêñïåðèìåíòàëüí³ óìîâè îäåðæàííÿ ìàñèâ³â äèôðàêö³éíèõ äàíèõ òà ðåçóëüòàòè óòî÷íåííÿ ñòðóêòóð ñïîëóê
R(Cu, Ga)11 (R=Nd, Gd, Yb) (ÑÒ BaCd11, ÑÏ tI48, ÏÃ I41/amd)
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YbCu6,72Ga4,28 îäåðæàíà íàìè âïåðøå.
Åêñïåðèìåíòàëüí³ óìîâè îäåðæàííÿ ìà-

ñèâ³â äèôðàêö³éíèõ äàíèõ òà ðåçóëüòàòè óòî÷-
íåííÿ ñòðóêòóð ñïîëóê NdCu5Ga6, GdCu6,87Ga4,13

òà YbCu6,72Ga4,28 íàâåäåíî â òàáë. 1 òà íà ðèñ. 1, à
êîîðäèíàòè òà ³çîòðîïí³ ïàðàìåòðè êîëèâàííÿ
àòîì³â – ó òàáë. 2, ì³æàòîìí³ â³ääàë³ òà êîîðäè-
íàö³éí³ ÷èñëà àòîì³â – â òàáë. 3. Ñêîðî÷åííÿ
ì³æàòîìíèõ â³ääàëåé º ó ìåæàõ, ùî äîïóñòèì³
äëÿ ³íòåðìåòàë³÷íèõ ñïîëóê.

Êîîðäèíàö³éí³ áàãàòîãðàííèêè ó ñòðóêòóð³
òåðíàðíîãî ´àë³äó GdCu6,87Ga4,13 (ðèñ. 2): äëÿ
àòîì³â ÐÇÌ – äâàäöÿòè äâîõâåðøèííèêè ó ôîðì³
äåôîðìîâàíî¿ ãåêñàãîíàëüíî¿ àíòèïðèçìè ç
â³ñüìîìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè íàâïðîòè á³÷íèõ
òà äâîìà – íàâïðîòè áàçîâèõ ãðàíåé, Cu1 (÷è
Ì2 ó ñòðóêòóð³ ñïîëóêè NdCu5Ga6) – ó âèãëÿä³
³êîñàåäðà, àòîì³â ñòàòèñòè÷íî¿ ñóì³ø³ Ì – äå-
ôîðìîâàíîãî ³êîñàåäðà ç äîäàòêîâèì àòîìîì òà
àòîì³â Cu2 – äåôîðìîâàíî¿ ãåêñàãîíàëüíî¿ àí-

òèïðèçìè ç äâîìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè íàâïðî-
òè áàçîâèõ ãðàíåé (íîðìàëüíîãî 14-âåðøèííè-
êà).

Îáãîâîðåííÿ ðåçóëüòàò³â
Â ïîòð³éíèõ ñèñòåìàõ R–Cu–Ga íà ðîçð³ç³

8,33 àò.% ð³äê³ñíîçåìåëüíîãî ìåòàëó ðåàë³çóºòü-
ñÿ ñòðóêòóðíèé òèï BaCd11 ç Ce, Pr, Nd, Sm, Y,
Gd, Tb, Dy, Ho, Er òà Yb, ìîíîêë³ííî äåôîðìî-
âàíà íàäñòðóêòóðà SmCu6,2Ga4,2 âèÿâëåíà ç Y òà
Gd. Ïîð³âíþâàòè ä³ëÿíêè ³ñíóâàííÿ ôàç âèäàºòü-
ñÿ íåêîðåêòíèì, îñê³ëüêè ñèñòåìè äîñë³äæóâà-
ëè ïðè ð³çíèõ òåìïåðàòóðàõ: 770, 870 òà 970 K.
Òàê, àâòîðè ðîáîòè [13] ïðè ñèñòåìàòè÷íîìó
äîñë³äæåíí³ ñèñòåìè Yb–Cu–Ga íå âèÿâèëè
³íòåðìåòàë³äó ç³ ñòðóêòóðîþ BaCd11 ïðè 770 K, à
ïðè ïîøóêó ³çîñòåõ³îìåòðè÷íèõ ñïîëóê RCu7Ga4

ó ñèñòåìàõ R–Cu–Ga íàìè ïðè 870 K çíàéäåíî
³çîñòðóêòóðíó ñïîëóêó YbCu6,72Ga4,28.

Âèõ³äíèé ñòðóêòóðíèé òèï, ÿê ³ éîãî íàä-
ñòðóêòóðà áëèçüêîñïîð³äíåí³ – íàâêîëî àòîì³â

Ðèñ. 1. Åêñïåðèìåíòàëüí³ (òî÷êè), ðîçðàõîâàí³ (ñóö³ëüíà ë³í³ÿ) òà ð³çíèöåâ³ (ñóö³ëüíà ë³í³ÿ âíèçó ðèñóíêà)

äèôðàêòîãðàìè çðàçê³â ñêëàä³â Nd8,5Cu41,5Ga50 òà Gd8,5Cu56,5Ga35 (FeK-âèïðîì³íþâàííÿ) ³ Yb8,5Cu56,5Ga35

(CuK1-âèïðîì³íþâàííÿ). Âåðòèêàëüí³ ðèñêè âêàçóþòü íà ïîëîæåííÿ â³äáèòü hkl òåðíàðíèõ ñïîëóê NdCu5Ga6,

GdCu6,87Ga4,13 òà YbCu6,72Ga4,28
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ÐÇÌ ç íàéìåíøîþ åëåêòðîíåãàòèâí³ñòþ â îáîõ
ñòðóêòóðíèõ òèïàõ ôîðìóºòüñÿ íàéáëèæ÷å êî-
îðäèíàö³éíå îòî÷åííÿ (ÍÊÎ) [14] ó âèãëÿä³ ãåê-
ñàãîíàëüíî¿ àíòèïðèçìè ð³çíîãî ñòóïåíÿ äåôîð-
ìàö³¿ ç â³ñüìîìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè íàâïðî-
òè á³÷íèõ ãðàíåé òà äâîìà öåíòðîâàíèìè áàçî-

âèìè ãðàíÿìè. Ó ñòðóêòóðàõ äîñë³äæåíèõ òåð-
íàðíèõ ´àë³ä³â GdCu6,87Ga4,13 òà YbCu6,72Ga4,28

ïîëîæåííÿ ÏÑÒ 32i çàéíÿòå àòîìàìè ñòàòèñòè-
÷íèõ ñóì³øåé Cu ³ Ga, à 8d ³ 4a - àòîìàìè ì³ä³,
òîä³ ÿê ó NdCu5Ga6 ³ ïîëîæåííÿ 8d çàéìàþòü
àòîìè ñòàòèñòè÷íî¿ ñóì³ø³, ùî ³ ïðèâîäèòü äî
çì³ùåííÿ ñêëàäó ó ñòîðîíó çá³ëüøåííÿ ´àë³þ.

Ñòðóêòóðó äîñë³äæåíèõ ñïîëóê ìîæíà âè-
âåñòè ç³ ñòðóêòóðíèõ òèï³â á³íàðíèõ ³ òåðíàðíèõ
ôàç â ÷àñòèí³ ñèñòåì ç ì³í³ìàëüíèì âì³ñòîì
ð³äê³ñíîçåìåëüíîãî ìåòàëó. Òàê, á³íàðí³ ñïîëó-
êè ç ì³ääþ ÷è ´àë³ºì ñêëàäó 1:6, ÿê³ íàëåæàòü äî
ñòðóêòóðíèõ òèï³â PuGa6 òà CeCu6, â³äïîâ³äíî,
õàðàêòåðèçóþòüñÿ ÍÊÎ ó âèãëÿä³ ãåêñàãîíàëü-
íî¿ ïðèçìè ç ÷îòèðìà öåíòðîâàíèìè á³÷íèìè
ãðàíÿìè ó RGa6 òà ï’ÿòüìà öåíòðîâàíèìè á³÷íè-
ìè ³ îáîìà áàçîâèìè ãðàíÿìè ó RCu6 (ðèñ. 3). Ó
ñèñòåì³ Gd–Cu–Ga ïðè 870 Ê òåðíàðíà ôàçà
GdCu7,13–6,23Ga3,87–4,77 º â ð³âíîâàç³ ç³ ñïîëóêàìè
çì³ííîãî ñêëàäó GdCu6,41–4,98Ga5,59–7,02 (CT ThMn12)
òà Gd2Cu12,38–8,19Ga4,62–8,81 (CT Th2Zn17). Ñòðóêòó-
ðó äîñë³äæåíî¿ ñïîëóêè GdCu6,87Ga4,13 ìîæíà
âèâåñòè ç³ ñòðóêòóð öèõ ñïîëóê: ÍÊÎ àòîìà
ð³äê³ñíîçåìåëüíîãî ìåòàëó ó R2(Cu,Ga)17 ñòàíî-
âèòü ãåêñàãîíàëüíó ïðèçìó ç³ âñ³ìà öåíòðîâàíè-
ìè á³÷íèìè ³ îäí³ºþ áàçîâîþ ãðàíÿìè. Ñòðóê-
òóðíèé òèï ThMn12 õàðàêòåðèçóºòüñÿ ïîë³åäðîì
äëÿ àòîìà ÐÇÌ ó âèãëÿä³ ïðàâèëüíî¿ ãåêñàãî-
íàëüíî¿ ïðèçìè, âñ³ ãðàí³ ÿêî¿ º öåíòðîâàíèìè.
ßêùî ãåêñàãîíàëüíó ïðèçìó çäåôîðìóâàòè ó àí-
òèïðèçìó ³ äîäàòè ùå äâà äîäàòêîâ³ àòîìè
íàâïðîòè á³÷íèõ ãðàíåé, îäåðæóºìî íàéáëèæ÷å
êîîðäèíàö³éíå îòî÷åííÿ àòîì³â ÐÇÌ ó ñòðóê-
òóð³ òèïó BaCd11.

Òàáëèöÿ 2

Êîîðäèíàòè òà ³çîòðîïí³ ïàðàìåòðè çì³ùåííÿ àòîì³â ó
ñòðóêòóð³ ñïîëóê R(Cu, Ga)11 (R=Nd, Gd, Yb)

Атом ПСТ х y z Bізо, Å
2 

NdCu5Ga6 
Nd 4b 0 1/4 3/8 1,26(9) 

M1 32i 0,2099(8) 0,1305(1) 0,0680(6) 1,87(3) 

M2 8d 0 0 0 1,77(2) 

Cu 4a 0 3/4 1/8 1,31(3) 
GdCu6,87Ga4,13 

Gd 4b 0 1/4 3/8 0,781(9) 

M 32i 0,2056(3) 0,1293(8) 0,0696(1) 1,55(7) 

Cu1 8d 0 0 0 1,67(7) 

Cu2 4a 0 3/4 1/8 1,67(7) 
YbCu6,72Ga4,28 

Yb 4b 0 1/4 3/8 1,22(3) 

M 32i 0,20744(7) 0,12978(6) 0,06728(9) 0,91(2) 

Cu1 8d 0 0 0 0,93(3) 

Cu2 4a 0 3/4 1/8 1,25(5) 

 
Ïðèì³òêà: M1=0,375(4) Cu+0,625(4) Ga, M2=0,50(3)

Cu+0,50(3) Ga äëÿ NdCu5Ga6; M=0,484(6) Cu+0,516(6) Ga

äëÿ GdCu6,87Ga4,13; M=0,465(3) Cu+0,535(3) Ga äëÿ

YbCu6,72Ga4,28.

Ðèñ. 2. Åëåìåíòàðíà êîì³ðêà ñòðóêòóðè ñïîëóêè

GdCu6,87Ga4,13 òà êîîðäèíàö³éí³ ìíîãîãðàííèêè àòîì³â

Ðèñ. 3. Ñïîð³äíåí³ñòü ñòðóêòóðè ñïîëóêè GdCu6,87Ga4,13 (ÑÒ

BaCd11) ç³ ñòðóêòóðàìè ñïîëóê RCu6, RGa6, R2(Cu,Ga)17 òà

R(Cu,Ga)12



50

O.B. Mykhalichko, V.M. Mykhalichko, A.O. Fedorchuk, M.F. Fedyna

ISSN 0321-4095, Voprosy khimii i khimicheskoi tekhnologii, 2020, No. 5, pp. 46-52

Âèñíîâêè
Ðåíòãåí³âñüêèì ìåòîäîì ïîðîøêó (äèôðàê-

òîìåòðè ÄÐÎÍ-4.0, FeK-âèïðîì³íþâàííÿ òà
STOE STADI P, CuK1-âèïðîì³íþâàííÿ) âèâ÷å-
íî êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó òåðíàðíèõ ñïîëóê
NdCu5Ga6,  GdCu6,87Ga4,13 òà YbCu4,75Ga6,25, ÿêà
îäåðæàíà âïåðøå. Âñ³ òåðíàðí³ ´àë³äè íàëåæàòü
äî ñòðóêòóðíîãî òèïó BaCd11 (ÑÏ tI48, ÏÃ I41/
amd).

Ïðîàíàë³çîâàíî ñòðóêòóðí³ ïåðåòâîðåííÿ íà
ðîçð³ç³ 8,33 àò.% â ïîòð³éíèõ ñèñòåìàõ R–Cu–Ga.
Ïðî³ëþñòðîâàíî ñïîð³äíåí³ñòü ñòðóêòóð äîñë³-
äæåíèõ ñïîëóê R(Cu,Ga)11 ç³ ñòðóêòóðàìè á³íàð-
íèõ (RCu6, RGa6) ³ òåðíàðíèõ (R2(Cu,Ga)17,
R(Cu,Ga)12) ôàç, ç ÿêèìè âîíè çíàõîäÿòüñÿ ó
ð³âíîâàç³ ó äîñë³äæåíèõ ñèñòåìàõ, â³äïîâ³äíî äî
íàéáëèæ÷îãî êîîðäèíàö³éíîãî îòî÷åííÿ íàâêîëî
íàéìåíø åëåêòðîíåãàòèâíèõ àòîì³â.
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Òàáëèöÿ 3

Ì³æàòîìí³ â³äñòàí³ () òà êîîðäèíàö³éí³ ÷èñëà (Ê×) àòîì³â ó ñòðóêòóð³ ñïîëóê NdCu5Ga6, GdCu6,87Ga4,13,
YbCu6,72Ga4,28 (ÑÒ BaCd11, ÏÃ I41/amd, ÑÏ tI48)
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Crystal structures of the following ternary compounds were
studied by X-ray powder method: NdCu5Ga6 (DRON-4.0
diffractometer, FeK-radiation, structure type (ST) BaCd11,
Pearson symbol (PS) tI48, space group (SG) I41/amd, a=10.298(2) Å,
c=6.625(2) Å, RB=0.0478, Rp=0.0454, c2=2.89), GdCu6.87Ga4.13

(DRON-4.0 diffractometer, FeK-radiation, ST BaCd11, PS tI48,
SG I41/amd, a=10.2687(15) Å, c =6.60034(10) Å, RB=0.0414,
Rp=0.0274, c2=1.86); and YbCu4.75Ga6.25 (STOE STADI P
diffractometer, CuK1-radiation, ST BaCd11, PS tI48, SG I41/
amd, a=10.3088(11) Å, c=6.6136(8) Å, RB=0.03854, Rp=0.0348,
c2=3.46). The crystal structure of R(Cu,Ga)11 compounds is closely
related to SmCu6.2Ga4.8 structure type according to the nearest
coordination environment around the least electronegative atoms.
The both structure types are realized at 8.33 at.% of R in the
ternary systems R–Cu–Ga. The crystal structure of investigated

compounds can be deduced from the structure of binary (RCu6,
RGa6) and ternary (R2(Cu,Ga)17, R(Cu,Ga)12) phases. All structure
types involve polyhedron in the form of a hexagonal prism with
different number of additional atoms. The nearest coordination
environment around R atoms transforms into the hexagonal
antiprism with ten additional atoms in the structure of R(Cu,Ga)11

compounds.

Keywords: rare earth metals; copper; gallium; ternary
system; ternary compound; crystal structure; structure type.
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